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内に噴出した。この分子について LIFスペクトル、UV-UV hole burningスペクトル、IR-UV二
重共鳴スペクトルの観測を行った。 
【結果と考察】(A) DB18C6モノマーと DB18C6-(H2O)1のコンフォメーション 
 図 1に水を若干含んだ DB18C6の LIFスペクトルを示す。これまでの研究よりm1, m2はモノ
マーのコンフォマーの、aは DB18C6-(H2O)1の originバンドである。図 2(a), (b), (e)にはバン
ドm1, m2, aをそれぞれモニターして得た CH伸縮振動領域の IR-UV二重共鳴スペクトルを示
した。モノマーのコンフォマーm1 と m2 のスペクトルと比較して DB18C6-(H2O)1のスペクト





















図 2. (a)モノマーm1, (b)m2および(c) DB18C6-(H2O)1, aの IR-UV二重共
鳴スペクトルと計算(B3LYP/6-31+G*)で得た構造とその IRスペクトル 
図 1. DB18C6の LIFスペクトル 
 
(B)DB18C6- NH3,-MeOH,-C2H2のコンフォメーション 






の IR スペクトルを、また(d)に図 5 の構造から計算で得られた IR スペクトルを示した。
DB18C6-NH3は H2Oと同じスペクトルパターンを示すが、MeOHと C2H2はモノマーと同じス
ペクトルパターンを示していることが分かる。ただし、MeOHのスペクトルの 2820, 2970cm-1






メーションを対応させていることが分かった。図 5(a)に DB18C6-NH3のNH伸縮振動領域の IR










図 4 (a)モノマーm2 と DB18C6 (b)-H2O, 
(c)-NH3 , (e)-MeOH, (f), (g) -C2H2の実測の IR
スペクトルと図 5 の構造から計算で得られた
CH伸縮振動領域の IRスペクトル 
図 3 (a)NH3, (b)MeOH, (c)C2H2を加えて観測した LIFスペクトル  
図 5 (a)DB18C6-NH3の実測の IRスペクトルと計算(B3LYP/6-31+G*)で得
た構造とその NH伸縮振動領域の IRスペクトル 
 
